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孔または溶質原子, あるいは原子空孔一溶質原子対を導入し, 二乗振動数分布を計算機によって求め, そ











の結果, 高温調和振動近似においては, 結晶構造の如何にかかわらず, 振動エントロピ- 変化は結晶格子
中の全原子の質量の積に依存する項と, バネ定数変化に依存する項との和として表わされることが判明し





依存項のみで示され, 溶質原子- 溶媒原子間のバネ定数による単調減少関数となっている｡ この結合エン









論 文 審 査 の 結 果 の 要 旨
結晶における原子空孔と溶質原子との相互作用は, その結合エネルギーと結合エントロピーによって端
的に表現される｡ 結合エネルギーについてはかなりよく研究されているが, 格子振動数分布の変化に依存




1) まず, 格子中の点欠陥によるエントロピー変化が, 高温では格子の規準振動数分布の変化のみに依
存することを明らかにし, これに基づき, 一次元および二次元調和振動格子の中に原子空孔や溶質原子,
あるいは原子空孔一溶質原子対を導入して計算機によって二乗振動数分布を求め, その変化から原子空孔
の形成エントロピ ,ー 溶質原子の置換エントロピ ,ー および原子空孔と溶質原子の結合エントロピーを評
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2) ついで, 振動エントロピー変化を格子力学的に考察し, 高温調和振動近似のもとでエントロピー変
化の一般的表現を導き, 格子グ1) - ン関数を用いてその簡素化を行なった｡ その結果, エントロピー変化
は, 結晶構造の如何にかかわらず, 結晶格子中の全原子の質量の積に依存する項と, バネ定数変化に依存
する項との和として示されることが明らかとなった｡ したがって, 点欠陥の結合に伴うエントロピー変化
のように, 構成原子の質量に変わりがない場合には, バネ定数変化の項のみが支配的となり, 質量依存項
は消失する｡ この理論が, 先に述べた一次元ならびに二次元格子に関する計算機実験の結果を包括的に説
明しうることを確かめ, さらに三次元単純立方格子にこの理論を適用して, 種々のエントロピー変化を求
めた｡ その結果, 原子空孔と溶質原子の結合エントロピーは, バネ定数依存項のみで, 溶質原子一溶媒原
子閣の/ミネ定数の単調減少関数として表わされることが示された｡ このように,調和振動近似のもとでは,
点欠陥の結合エントロピーは溶質原子の質量には支配されなし､が, もし実験的にその質量依存性が確認さ
れた場合には, エントロピーに対する非調和振動の寄与をも考慮に入れる必要のあることを指摘 してい
る｡
以上を要するにこの論文は, 原子空孔と溶質原子との結合エントロピーについて, 高温調和振動近似の
もとで理論的考察を加え, 格子欠陥の研究分野にみるべき貢献をはたしたもので, 学術上にも実際上にも
寄与するところが少 くない｡
よって, 本論文は工学博士の学位論文として価値あるものと認める｡
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